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Fe–Pd の副格子があたかも L10-FePd 相と fcc-Pd 相のユニットセルが c 軸に交互配列したよう
な新奇 FePd3 規則化合金ナノ粒子の創製に成功し、その規則相が報告例のない配列秩序を
有することを明らかにした。そこで、本システムで利用可能な計算ソフトウェアである CASTEP
を利用し、新奇 FePd3 規則化合金相のギブス自由エネルギーを明らかにし、この新奇相の熱
力学的安定性を明らかにするとともに、期待され得る物性を明らかにするために電子状態密
度の解明を行っていきたい。これらを明らかにすることで、機能性材料である新奇相に関する
新たなメカニズムの構築が実現できるかもしれない。 
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